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論文内容要旨
第唱章序論
 磁性不純物を含む金属の電気抵抗極小現象において見いだされた近藤効果は,伝導電子のフェ
 ルミ端の異常が局在スピンの量子力学的自由度を通して現れた現象として,1964年近藤によりr
 d交換相互作用に基づいて説明がなされた。固体電子論の基本的な問題の一つとして,今日まで
 理論,実験の両面から多数の研究が行われている。一方,稀士類化合物では磁性不純物が高濃度
 に存在するにもかかわらず,希薄系でみられた近藤効果に似た振る舞いをする。様々な物性を理
 解するために局在スピンの発生の機構まで含めたより基本的なモデルとして一不純物アンダーソ
 ンモデルがある。一般的に考察されているアンダーソンモデルは,非常に簡単化されたモデルで
 ある。アンダーソンモデルは局在4∫電子,局在電子間のクーロン斥力砺,および局在電子と
 伝導電子の間の混成(ρ一∫混成γ.∫)からなる。このような簡単化されたモデルであるにもかか
 わらず,現象の本質をとらえたモデルとして,実際の物理現象に幅広く適用されている。しかし
 ながら,現実的な系においては簡単化のために落とされた複雑な要素があり,これらの役割を調
 べなくてはならない。
 アンダーソンモデルで落とされた要素のうち重要と考えられるもののひとつとして,局在∫電
 子の電荷の揺らぎに対する伝導電子の遮蔽効果がある。混成相互作用により局在∫電子が伝導帯
 に移ると,局在準位には正孔ができる。この正孔はホールポテンシャルとして伝導電子全体に影
 響を及ぼす。混成により局在準位が埋められるとホールポテンシャルは消滅する。このような局
 在準位での電荷の揺らぎに伴うホールポテンシャルの揺らぎが伝導電子全体に働き,また電荷の
 揺らぎは伝導電子によって遮蔽される。現実の稀土類では局在∫電子と混成する∫対称性の伝導
 電子の他にd対称性の伝導電子が存在し,これが不純物サイトでのdプクーロン相互作用U・∫を
 通じて∫電子の電荷の揺らぎを遮蔽している。また,ホールポテンシャルを近傍サイトの∫対称
 性の伝導電子が感じるpプクーロン相互作用U.∫も存在する。アンダーソンモデルで用いられる
 パラメータはこのような遮蔽効果などを暗黙のうちに取り込んだ有効ハミルトニアンと考えるべ
 きである。このような簡単化が,どのような場合にどのように有効であり,またどのような現象
 にどのように修正されるべきか現在のところ定かではない。特に近藤温度程度の低エネルギー現
 象に関しては,計算上の種々の困難から,信頼に足る研究はほとんどされていない。本研究では
 この問題についてできるだけ正しい計算を数値的に行うことにより,簡単化することの有効性,
 あるいは問題点を明らかにすることを目的とした。
 第2章定式化
 計算方法はバンド幅程度の高エネルギー領域から近藤温度程度の低エネルギー領域まで,統一
 的に励起スペクトルを計算する方法としてNRG(NumericaiRenormalizationGroupmethod)
 を用いた。物理量として一粒子励起スペクトル,磁気励起スペクトル,電荷励起スペクトルを計
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 算した。さらにd一∫クーロン相互作用U、rの効果が最も端的にあらわれる実験は4対称性と∫対
 称性の電子間の光学遷移に関連するものと期待できることから,dプ光学遷移に対応する光伝導
 度スペクトルσfdの計算を行った。その他,低エネルギー励起準位構造の解析から低エネルギー
 励起に対する有効ハミルトニアンを求め,比熱や磁気および電荷帯磁率にdゾクーロン相互作用
 の効果がどのように現れるかを求めた。
 第3章4プク一口ンモデル
 3章では,dヅク一口ンモデルの計算結果を示した。
 まず,3.1節と3.2節でσ、rにより有効的に局在準位が浅くなり混成強度が減少させられる
 ことを示した。これらの値をp一∫混成の強度が弱い立場でd一∫クーロン相互作用による遮蔽を取
 り入れる一つの評価法を与えた(島モデル)。ここでは,(1}局在準位の有効的変化は砺を通じ
 て遮蔽に関わるd電子系全体のエネルギーが変化するためであることと,(2)p一∫混成が減少させ
 られるのは,混成の前後で砺により4電子系の波動関数が変化し,重なり積分が1より小さく
 なるためであることをみた。このような評価により求めたpプ混成と局在準位ε∫の有効値を使っ
 たアンダニソンモデルでの結果がどのような領域でどれだけ有効か,または,修正が必要か4一∫
 クーロン相互作用をあらわに取り入れた計算によりチェックした。近藤領域と分類できる場合に
 は大略正しい丑と∫1→∫。励起エネルギーを与える。ただし,定量的には砺≠0の場合に有効
 準位のシフトを大きく見積もってしまい,T[{を高く見積もってしまう傾向がある。
 3.3節では,主に砺謂。。の場合を調べた。砺の効果の現れ方には大きく二種類の場合があ
 ることがわかった。一つは局在モーメントが発生する場合である。従来のアンダーソンモデルで,
 このような近藤領域に於いては近藤温度程度の∫の一粒子励起スペクトルをTKでスケールする
 事ができるなど特徴的領域をなしているが,遮蔽電子を取り入れた本研究でも一つの特徴的な領
 域をなしている。他方は価数揺動領域さらにはネガティブ砺領域である。
 一近藤領域一遮蔽電子を取り入れた本研究でもWilson比Rはし95～2.00,∫1配位の期待値は
 0.8～LOが近藤領域となる。与えられた砺の値に対して,∫の一粒子励起スペクトルの∫!→∫o
 遷移に対応したピークの位置と磁気励起スペクトルのピーク位置が同じであるように他のパラメー
 タを選ぶ。このとき∫の一粒子励起スペクトルはバンド幅程度のエネルギー領域から近藤温度
 TK程度のエネルギー領域までスペクトル形状が一致する。これに対し光伝導度スペクトルは異
 なった振る舞いをする。バンド幅程度のエネルギー領域で∫の一粒子励起スペクトルの∫1→∫0
 ピークに対応するピークがみられるが,この位置は∫と4の一粒子励起スペクトルから予想され
 る位置よりもU4によるエキシトン効果によって低エネルギー側にシフトする。これにより,実
 験で一粒子励起スペクトルのピークと,これに対応する光伝導度スペクトルのピークの位置を観
 測できるなら,Uごγによる効果を見いだすことができることを示した。一方丑程度の低エネル
 ギー領域では光伝導度スペクトルの強度の増大がみられた。但し,スペクトル形状自体は砺が
 あってもそれほど変化せず,σ∫dの幅はTKの6倍程度の値をとることがわかった。
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 一価数揺動領域一まず砺=。。の場合を中心に調べた結果,低エネルギーを記述する量として,
 磁気励起型のものと電荷励起型の競合がみられた。このためにdの電荷励起スペクトルに2ピー
 ク構造が見られた。価数揺動領域で磁気励起と電荷励起のエネルギーが同程度になり,局在∫準
 位をさらに浅くした領域では両者が一体化したように振る舞うことが示された。σμはTK近傍
 のスペクトル強度が非常に増大し,スペクトル形状もTκ近傍で急激に立ち上がる形状になる。
 一ネガティブ砺領域一有効的な丑∫クーロン相互作用が負であるネガティブ砺の領域として
 己対称性部分を含めた電子正孔対称の場合を調べた。この領域では電荷励起型の近藤効果がみら
 れ,この領域で低エネルギーを記述するのは電荷励起であることを示した。またこの領域ではd
 の一粒子スペクトルでも,Uゴァ≠0の場合には,電荷励起型の近藤効果が現れることを示した。
 比熱はd成分からの寄与も∫成分からのものと同程度になる。
 以上の励起スペクトルの振る舞いに加えて,∫対称性部分で定義したWilson比Rと∫電子数
 の基底状態での期待値π∫との対応や,磁気励起スペクトル嬬∫のピーク位置や電荷励起スペク
 トルκ券のピーク位置など低エネルギーを記述する物理量の変化を調べた。この中で・砺=。。
 の場合にはUdノ≠0.0であってもRとπfにはUd/=0.0の場合と同一の関係があることがわかった。
 さらに,低エネルギー励起状態の解析を行い,低エネルギー励起の有効ハミルトニアンを求め
 た。砺による遮蔽効果は,近藤領域ではアンダーソンモデルに速やかに繰り込まれてしまい近
 藤温度程度の物理量には顔を出してこないことが解った。価数揺動領域,さらにはネガティブ
 砺領域では,有効ハミルトニアンとして有効的なα一∫クーロン相互作用を取り入れなければな
 らないことが示された。但し,局所フェミル流体としての記述は可能である。
 U、アの存在する一つの証拠としてバンド幅程度の高エネルギー領域にサテライト構造が現れる
 ことが中心稀土類イオンと最近接軌道のみを取り入れた2サイトモデルで示されていた。この観
 測可能性について,クラスターのサイト数を増やし,等幅Gaussianを用いて高エネルギー領域
 の励起スペクトルを調べた。サテライト構造はサイト数を増やした計算によって大きな変更を受
 けず,2サイトモデルで定性的に正しい結果が得られることがわかった。
 第4章pプクー目ンモデル
 4章では,「CeSbのTKが,電気抵抗の実験から見積もられる値に比べて,光電効果の解析か
 ら得られたパラメータを用いて得られるTi[が極端に小さい」という問題について調べた。TKを
 有効的に大きくすると期待されたρ一∫クーロン相互作用を取り入れ,現実の系に対応させた混成
 強度を用いて励起スペクトルの計算を行った。バンド幅程度の高エネルギー領域ではスペクトル
 の形状を変えること無く,近藤温度程度の低エネルギー領域で混成強度が有効的に増大し得るか
 どうかを調べることを目的としていた。近藤領域のパラメータを用いて高エネルギー領域の2ピー
 クの位置をあわせる計算を行った結果,混成強度にエネルギー依存性があってもρプクーロン
 砿∫は近藤温度Tl⊂を何桁も大きくすることはなく,混成強度の増強因子は高エネルギー
 と低エネルギーは共通のものであることがわかった。
 一43一
 論文審査の結果の要旨
 磁性不純物に対するアンダーソンモデルは金属中に加えられた磁性イオンによる異常現象の解
 明のための基本的モデルである。このモデルは重い電子系等の多彩な現象の研究の出発点ともなっ
 ている。しかしながら簡単化のための単純化がなされており,現実の系への適用に於ては吟味が
 必要である。本論文は特に稀上類化合物への適用の際に重要である伝導電子と磁性電子のクーロ
 ン相互作用による電荷遮蔽を取りあげ,この効果がエネルギーの高い領域から低い領域にわたり,
 どのような影響を及ぼすか統一的に取り扱い得る計算法を工夫し,検討した。
 影響のあらわれ方には大略二種の場合があることを示した。ひとつは局在磁気モーメントの発
 生する場合で,光電励起や磁気励起等は全エネルギーにわたりパラメーターを置き換えたアンダー
 ソンモデルで記述可能であり,光学遷移にのみエキシトン効果として影響が顕になる。他の場合
 は伝導電子の電荷励起モードも重要となり,アンダーソンモデルによる記述は不完全となる。他
 にもクーロン相互作用の効果に関連して,従来あいまいであったいくつかの問題に信頼出来る結
 論を導いた。
 この論文に示された内容は,今後自立して研究活動を行うように足る能力と学識を有すること
 を示している。よって高山立提出の論文は理学博士の学位論文として合格と認める。
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